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論文内容の要旨
半導体(ケイ素，ゲルマニウムなど)中の深い不純物の電子構造を解明するために，新しい計算方
法を提案した。それは，アンダーソンの化学擬ポテンシャル理論とクラスター・ベーテ格子法を結合
したものである。前者によって，計算に必要なすべてのパラメーター，すなわち，母体原子聞及び母
体原子と不純物原子問の相互作用積分などが第 1 原理から計算できる。これにより，不純物原子の個
性を取り入れることができる。後者によって不純物問題に必要な母体の電子構造を簡単に計算するこ
とができ，実験からわかっているバンドギャップなどを再現できる。我々は，この計算方法に基づい
て，ケイ素中に入った周期表の第 4 行の不純物について定量的計算を行なったO まず，ガリウムと亜
鉛の場合について，不純物原子と第 1 近接原子の領域の不純物ポテンシャルをセルフコンシステント
に決定する計算を行なうことより，置換型不純物が元素の種類に従って，浅い準位を作るか深い準位
を作るかの機構を明らかにした。ガリウム不純物の場合には 不純物原子とまわりの母体原子の領域
に余分の電子がたまり，不純物とまわりの母体原子は，母体原子間と同様の安定な結合をする。その
とき，不純物原子から遠く離れた所には，空孔ができていて，その空孔は，不純物原子近傍にある余
分の電子の作る長距離遮蔽クーロン力によって束縛される。これに対して，亜鉛不純物の場合には，
不純物原子のポテンシャルが高いために，余分の電子が不純物原子の領域にたまることはできない。
そこで，不純物とケイ素の自由原子のポテンシャル差は，結晶中でも残り，その短距離ポテンシャル
によって深い準位が作られる。次に，遷移金属(クロム，マンガン，鉄)が母体ケイ素のTd 対称性
を持つ格子間位置に入り，不純物原子の電子配置は 3 dn 4 s 1 (n はクロム，マンガン，鉄に対してそ
れぞれ 5 ， 6 , 7 , )であると仮定して，上に述べた計算を行なった結果，実験で知られている不純
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物準位の傾向を説明できた。更に，我々が扱った不純物の3d軌道はまわりにある母体原子との相互作
用が小さく，不純物準位の生成には，本質的役割を果たさないことがわかった。
論文の審査結果の要旨
Si , Geで、代表される半導体においては，不純物がその特性を決定するものであることはよく知られ
ている。とくに血族およびV族の不純物は価電子帯あるいは伝導電子帯に非常に接近したいわゆる浅
い不純物準位を作り， p型あるいは n型という半導体の特性を決定する。一方Cu， Zn , Au および、 Cr ，
Mn , Fe，等の遷移元素は，価電子帯，伝導電子帯からかなり離れた深い不純物準位を幾っか作り，
それら準位はdonor あるいは acceptor として働くことが知られている。 浅い不純物準位の起源につ
いては以前からよく研究され，その電子状態の定量的理解が得られているが，深い不純物準位の電子
状態については未だにその物理像も確立していない。
星野君の研究は，最近発展した電子構造の計算法をこの問題に適用し，深い不純物準位の定量的な
理論を建設することを目的としている。不純物原子としては Cu， Znおよび Cr ， Mn , Fe を例として
取上げ， Si を母体とする場合を計算した。周囲の Si原子と不純物原子との化学結合が重要な因子で
あることから，局在原子軌道による記述を採用し，ハミルトニアンの行列要素の計算方法として
Anderson によって最近展開された Chemical pseudopotential の理論を用いる。また Cluster-Bethe 
格子近似と呼ばれる方法によって不純物原子から遠い格子点に波動関数が広がることを計算に取入れ
る。 これらの新しい武器によって， 原子ポテンシャルから出発し調節可能なパラメタを含まない計
算を実行した結果，深い不純物準位について合理的な物理像を与えることに成功している。研究はと
くに浅い不純物である Ga と深い不純物である Znの両者について上記方法で詳細にその電子状態を計
算し，上記の方法が浅い不純物の場合にも従来の結果とコンシステントであり，一方浅い場合と深い
場合の相違がどのように起るかを明かにした。この場合には結晶中の電子分布もかなりセルフ・コン
システントに決定する計算まで、行っている。また格子間位置に入る不純物である遷移元素の場合につ
いても実験データの傾向をよく説明する結果を得た。
星野君の研究は深い不純物準位についての物理像の建設という目的に対して大きい進歩を遂げたも
のでありまた基礎理論としても他の場合に応用できる計算方法を確立したものであるので，理学博士
の学位論文として十分な価値を有するものと認める。
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